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論 文 内 容 の 要 旨 
 鋼材の力学的特性を支配する微視組織の不均一性とその影響を定量的に把握することは、構造物の高強度化や高性
能鋼材の開発を進めるにあたって重要となる。本論文では、微視組織の不均一性と結晶粒界近傍での変形挙動を考慮
した微視的応力解析のための数値解析手法として、有限要素法（FEM）と分子動力学法（MD）を結合させた FEM-MD
結合数値解析法を提案しその適用可能性を示した。 
 本論文は８章からなり、第１章では、本研究の背景と微視組織を考慮した力学的特性評価のための数値解析手法に
関する従来の研究の調査から、微視組織の不均一性と結晶粒界近傍の変形挙動を考慮した数値解析手法の必要性を指
摘した。 
 第２章では、結晶粒界近傍での変形挙動の観察より、結晶粒界近傍では隣接する結晶粒の変形量の差異から変位の
ミスマッチが生じていることを確認し、このような現象を考慮した数値解析手法を構築する上で必要となる情報やモ
デル化方法など基本的な考え方を整理した。 
 第３章から第５章では、第２章で示した考え方に従い、微視組織の不均一性と結晶粒界近傍での変形挙動を考慮し
た数値解析モデルについて検討した。 
 第３章では、微視組織を特徴づける結晶粒形状の不均一性を模擬するための２次元結晶粒形状モデルの作成方法と
して、結晶粒形状を表現する結晶粒径、アスペクト比、および結晶粒の向きを表す主軸角度を反映させた楕円を平面
内に配置しボロノイ分割法を利用して結晶粒形状モデルを作成する手法を開発した。 
 第４章では、微視組織の強度不均質を把握するための方法として、三角錐圧子を用いた押込み試験による結晶粒レ
ベルの微小領域における応力－ひずみ関係の推定方法を提案した。 
 第５章では、結晶粒内の応力解析に FEM を適用し、結晶粒界近傍の原子構造の解析に MD を適用して、両者を結
合させる FEM-MD 結合数値解析法を構築した。本解析手法により、実際の鋼材で観察される結晶粒界近傍での変形
挙動が再現され、微視的な応力分布を捉えることが可能となった。 
 第６章と第７章では、FEM-MD 結合数値解析法を適用しその有用性を示した。 
 第６章では、結晶粒形状や材質が変化するような溶接部近傍での力学的諸現象のメカニズム解明や強度などの力学
的特性を評価するための手段として FEM-MD 結合数値解析法が有用となる可能性を示した。 
 第７章では、結晶粒形状や構成相の体積分率および機械的特性を変化させた場合の応力分布特性の評価を試み、本
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論文で提案する手法が材料開発の指標などを得るための、力学的特性の定量的な評価に適用することが可能となるこ
とを示した。第８章では、本論文を総括した。 
論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 本研究は、通常は多結晶構造を有し、また、微視的にも不均質な鉄鋼材料の機械的特性を制御し、より高性能な材
料開発を行うための制御支配因子を明確にすることが望まれている現状に鑑みて、鋼材の結晶粒レベルでの不均質性
を考慮した微視応力解析手法を提案するものである。本論文では、特に、鋼材の結晶粒の不均一分布特性に注目し、
結晶粒界近傍での変形挙動を考慮した微視的応力解析のための数値解析手法として、有限要素法（FEM）と分子動力
学法（MD）を結合させた FEM-MD 結合数値解析法を提案しその適用可能性を示したものである。本論文の主な新
しい着目点と結論は以下の通りである。 
⑴ 鋼材の結晶粒界における変形のミスマッチを実験的に明らかにし、結晶粒界近傍の変形特性をモデル化すること
必要性を指摘し、それを数値解析に取り入れる手法として、結晶粒内の変形解析は有限要素法を、各粒の粒界に
おける変形のミスマッチについては分子動力学を用いた変形抵抗解析を行い、両者を組み合わせて鋼材の粒界近
傍の変形解析を行う手法を新たに提案している。 
⑵ 提案する解析手法の適用にあたって必要となる鋼材の持つ結晶粒の分布特性のモデル化と結晶粒レベルの材料
特性の評価について検討し、結晶粒分布のモデル化では、結晶粒形状を表現する結晶粒径、アスペクト比、およ
び結晶粒の向きを表す主軸角度を反映させた楕円を平面内に配置しボロノイ分割法を利用して結晶粒形状モデ
ルを作成する手法を開発し、実際の適用例を示している。また、微視組織の強度不均質を把握するための方法と
して、三角錐圧子を用いた押込み試験による結晶粒レベルの微小領域における応力-ひずみ関係の推定方法を新し
く提案している。 
⑶ 本論文で提案する手法を結晶粒レベルでの応力解析に適用し、結晶粒形状や材質が変化するような溶接部近傍で
の力学的諸現象のメカニズム解明や強度などの力学的特性を評価するための手段として FEM-MD 結合数値解析
法が有用となる可能性を示すとともに、結晶粒形状や構成相の体積分率、および機械的特性を変化させた場合の
応力分布特性の評価を試み、力学的特性の定量的な評価に適用することが可能となることを示している。 
 以上のように、本論文で提案している FEM-MD を結合した新しい解析法は、多結晶構造を持つ材料の微視的な応
力・歪特性を把握するのに有効な手段であり、構造用材料の高強度化・高靭性化などの材料開発に有効な手段を与え
るものである。本手法の三次元化などを進めることで、鋼材開発や鋼溶接部の性能改善のためへの新しい知見を与え
る可能性もあり、材料工学、溶接材料学、溶接力学などの発展に寄与するところが大である。 
 よって、本論文は博士論文として価値あるものと認める。 
